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エタノールアミン 2 量体，およびエタノールアミン 2 量体に水 4 分子を付加した複合体
について，高次元アルゴリズムを用いて最適化構造を求めて，反応機構を検討した。
  薬学部との共同研究で，薬剤として注目されている 2-アザスピロ[4,5]デカン構造をと
る分子についての理論計算に着手している。
1) "ルチジン誘導体生成の反応機構に関する理論的研究"，石川 諒，丸尾 容子，小林 啓
二，寺前 裕之，J. Comp. Chem. Jpn, 14, 30-35 (2015)
2) "Theoretical Study on the Structures of Ethanolamine and its Water Complexes
Using the Hamiltonian Algorithm", Hiroyuki Teramae, Yasuko Y. Maruo,
ICCMSE2015 (Athens), 2015 年 3 月, CC Symposium (7) Dynamics (invited)
3) “2-アザスピロ[4.5]デカン構造における安定構造の理論的研究“, 寺前裕之，須田岬，
湯川満，林 浩輔，高山淳，坂本武史，第 38 回ケモインフォマティクス討論会（東京）,
2015 年 10 月, 講演要旨集 P01
－ 1－
分子物性光学部門・分子分光学研究室   客員教授 上原 博通 
 
我々は二原子分子の分子構造をどこまでも精密に決定してゆくという観点の下，
comprehensive review1)として刊行されている我々の non-Born-Oppenheimer の理論に基づ
いて，いろいろな分子について実験，解析を行なっているところである。 
前年度投稿中として記載した CS の論文は，当該理論を実際の分子スペクトル解析に
適用するための text-book example として書いたものであるが J. Mol. Spectrosc.に掲載さ
れ 2)，Journal of Molecular Spectroscopy 「Most-read Publication Award Second Quarter of 
2015」 を受賞した。本論文は ELSEVIER 社 Science Direct のランキングリスト Top 25 
Hottest Articles のトップにリストされている。 
今年度は GaF の論文を J. Mol. Spectrosc.誌に投稿中である。これまで，GaF に対して
様々な種類の平衡構造が報告されている。実際には effective であるそれらの平衡構造は




昨年観測した AlD v=2 のスペクトルに引続き今年度は AlH v=2 のスペクトルを観
測した。AlH v=2 のスペクトルはこれまでの報告値に疑問がだされていた。これまで
我々が観測した AlH, AlD の振動回転スペクトルと，既報の回転スペクトル，振動回転
スペクトルを合わせ，non-Born-Oppenheimer 解析による単一 fit を行なって精度の良い
分子定数を決定した。その結果，マイクロ波分光による回転スペクトルの報告値は



































































































 昨年度，埼玉県内の河川 13 地点中 11 地点の個体全てが外来種であり，在来種が確
認できたのは，高麗川上流域の飯能市吾野と青梅市多摩川の 2 地点のみであったことか
ら，本年度は，河川の上流域を中心に在来淡水エビの分布調査を行った。これまでの研
究同様，ミトコンドリア DNA（mtDNA）の Cytochrome oxidase subunit I 遺伝子領
















（４） 淡水エビ分布状況を目的とした環境 DNA 分析手法の開発 
これまで，水生生物のモニタリングのためには，網などの捕獲道具や船など水上移動
手段が必要で，労力と時間をはじめとして様々な問題があった。上記（１）の調査も，





物質機能部門・分子集合体科学研究室     教授 尾崎 裕 
 
弱い van der Waals 力により分子が結合した集合体，分子クラスターは構成分子数が
有限であるため気体や液体・固体とは異なった状態にあり，特有の性質をもつ。このた
めクラスターの物性の研究は新しい機能性材料の開発につながる可能性がある。本研究
室では，数個の分子が集合した van der Waals 錯体の高分解能赤外分光を行うことによ
り，その構造や分子間ポテンシャルを決定している。さらに，van der Waals 錯体の構









（２） van der Waals 錯体 希ガス－N2O の構造の量子化学計算を行った。分子間自由度


































































料粉末の P90 と P25 の混合比，分散媒となる酸の種類，撹拌/脱泡時間などを変えることで多
種類のペーストを作製し， 値が最大になるように実験条件を最適化した。酢酸の量を増や
すと pH が下がり，ナノ粒子同士の融着が促進され電荷再結合速度が削減でき，VOC と FF が
増加した。しかも極めて透明度の高いペーストが得られ，その品質は 1 週間以上保持された。




有軌道から ZrO2 伝導帯への電子注入を禁止させることで，2 光子イオン化光電子分光法で
LUMO 軌道を観測することも計画している。現在，装置の製作はほぼ終了し，マスフローコント
ローラによる気体試料の流量精密制御の調整中である。 
３． 軽量で柔軟なプラスチック製の DSSC を目指して，低温焼成でも十分にナノ粒子同士が融
着できる TiO2ペーストを調製した。ITO-PEN 透明電極を用いた DSSC の は，ガラス製 DSSC
の値の約半分となった。これから，120℃の低温焼成でも，ITO-PEN 上の TiO2 薄膜が，十分な
色素吸着力と電子輸送性を持つ n 型半導体として機能していることがわかった。 
４． 低温焼成可能な酸化亜鉛 ZnO ナノロッドやそれを TiO2 ナノ粒子で被覆した ZnO-TiO2 コア





化メチルアンモニウムを用いてこの薄膜上にペロブスカイト CH3NH3I PbI2 の層を直接形成
させ，さらにその上にホール輸送用のチオシアン酸銅と銀を積層させた。 
６． 色素から酸化物半導体ナノ結晶への電子注入速度 k を色素の発光寿命から推定し，さら
に色素分子の吸着状態や凝集度を調べる目的で，ピコ秒過渡発光観測装置を開発した。
TiO2 または ZrO2 の薄膜に吸着したインドール色素 D149 または D205 の蛍光寿命がサブナノ
秒であること，両色素とも k(TiO2) ＞ k(ZrO2)となることを見出した。 
－ 8－











































 本年度はアミド基を有する 2 種の新規置換フェニルニトロキシドラジカルを合成し，
その結晶構造と磁気構造を明らかにした。結果，水素結合受容体・供与体部位をともに
持つアミド基が結晶構造制御及びスピン伝達に非常に有用であることが示された。 
 [２] アリールアンモニウム塩を用いた有機無機複合ペロブスカイトの合成と性質 
 昨年度に引き続き層状ペロブスカイト型化合物(Ar-NH3)2CuX4 を合成し，その構造と
物性について検討した。Ar = 3’-fluoro-4-pheynl の場合，合成条件により二種の異なる磁
性を示す錯体 1,2 が得られ，1 が目的のペロブスカイト構造を持つ転移温度 TC=9 K の強
磁性体であることが示された。2 の構造は明らかではないが元素分析により組成を決定




溶媒熱合成を行った。結果 7 種の結晶性の錯体を得，Mn 錯体については金属ポルフィ
リンが一次元鎖状または二次元平面状に配位した超分子構造をもつことを明らかにし
た。 





































条件等を検討し、低収率ではあるがアズレノクラウン 2 およびポーダンド 3 が得られ
ることを見出した。また、この反応はアミンとも容易に反応し、Ｎ－アルキルアズレン













第 11 回 理学研究科物質科学専攻修士論文発表会 
 
2016 年 2 月 24 日（水） 









「TD DFT 法による OHBA の吸光・発光スペクトルの理論的研究」 
                        指導教員 寺前 裕之 教授 
石塚
いしづか
   雅直
まさなお
  
「AlH 及び AlD, Δv=2 スペクトルの観測と global multi- isotopologue analysis 
                        指導教員 上原 博通 教授 
    
菊池
き く ち
 あゆみ  
「新規なビスホスフィン配位子を有する三配位銅(Ⅰ)錯体の合成とその発光特性」 
                        指導教員 見附 孝一郎 教授 








「GaH 及び GaD の高分解能赤外発光スペクトルの non-Born-Oppenheimer 解析」 
                 指導教員 掘合 公威 准教授 








                 指導教員 秋田 素子 教授 







                 指導教員 寺前 裕之 教授 









                        指導教員 石川 満 教授 










                        指導教員 見附 孝一郎 教授 










                       指導教員 秋田 素子 教授 










                指導教員 尾﨑 裕 教授 









                       指導教員 見附孝一郎 教授 







                       指導教員 見附孝一郎 教授 






「InH,InD の高分解能赤外発光スペクトル」  





















2015 年度 理学研究科物質科学専攻修士課程中間発表 
 
2015 年 12 月 25 日（金） 
会場 1-118 教室 
 
１. 有機スズ試薬を用いたイリジウム錯体の新規合成法の開発 
              ［物理有機化学研究室］ 







              ［物理有機化学研究室］  








３. 室温合成 CdSe 量子ドットの発光に対する溶媒効果 
                        ［物質機能科学研究室］ 
























平成 27 年度 サイエンスビジネスセミナー 
 
坂戸キャンパス(1-125 室)  13 時 30 分より 
 
9 月 19 日  添田喜宏    昭和インク工業（株） 取締役・総務部長 
                          「グラビア印刷が凸版印刷を駆逐した」 
 
9 月 26 日  藤田郁光    富士通（株）BSC 金融・官公庁・行政システム本部第
二システム部長 
                          「我が国ＩＴ産業の国際環境と国際戦略」   
 
10 月 3 日  田越宏孝    昭和電工（株） 機能性化学品事業部事業部長 
                          「企業における研究開発の現場―事例を参考に―」 
 
10 月 10 日  駿河正次   （株）東京インスツルメンツ 代表取締役会長 
                          「プロ仕事人になる方法」 
 
10 月 17 日  大矢俊樹   藤井産業（株）執行役員，東京支店長 
                          「産業界から見た太陽光発電の現状」 
 
10 月 24 日  市川 勝      工学院大学 先進工学部 
                          「燃料電池を活用する水素エネルギー技術の展開」 
 
11 月 7 日  鎌谷 淳   キヤノン（株）デバイス開発本部開発室長 
                          「社会（会社）で生きる研究とは」 
 
11 月 14 日  薄井玲子   （社）企業研究会 第一研究事業グループ 
                          「産業界での“実のある”異業種交流とは―ＣＡＭＭフォ 
                           ーラムを例に」 
 
11 月 21 日  萩原 隆   ソーラーフロンティア（株） PV リサイクルプロジェク
トグループ 担当主査 
             「知的財産の基礎」 
 
11 月 28 日  河野唯通   ファイブラボ（株）代表取締役社長 
             「空間電荷測定装置の開発」 
 
12 月 5 日  京極浩史   NPO 日本バイオベンチャー推進協会理事 
             「サイエンスとビジネスの関係―バイオテクノロジーを 
              めぐって―バイオ企業とバイオ産業概史」 
 
12 月 12 日  西 克也      （株）ベストシステムズ 代表取締役社長 
             「科学技術計算とビジネス」 
 
12 月 19 日  長澤 浩   （株）環境レジリエンス 代表取締役社長 
             「企業における新規開発と研究・開発者の使命―シーズ型 






情報科学研究室 教授 寺前裕之 
 
渡航先：Computational Chemistry Symposium in 11st International Conference of 
Computational Methods in Science and Engineering (CC Symposium in ICCMSE 
2015) 20 - 23 March 2015 at Metropolitan Hotel, Athens (Greece) 
 
 上記のように，CC Symposium in ICCMSE2015 が 2015 年 3 月 20 日(月)～3 月 23 日(水)
の 4 日間にわたりアテネのメトロポリタンホテルにて開催された。今回は通算して 11
回目にあたる。この国際会議は，科学と工学における計算手法に関するもので，そのな
かの主要なシンポジウムとして計算化学シンポジウムがあり，こちらに参加した。この
国際会議のオーガナイザーは University of Peloponnese の Theodore E. Simos 教授，シン
ポジウムのオーガナイザーは三重大の Taku Onishi 助教が，また International Scientific 




今回の CC Symposium では，Honrary Lecture が 1 時間 1 件，Special Lecture が 1 時間 1
件，Keynote Lecture が 40 分 2 件，招待講演が 30 分で 60 件，口頭講演が 20 分で 22 件，
ポスター発表は 2 件あった。 
 
 20日は8時50分より開会セレモニーが行われた。9時のC. A. Nicolides教授のHonorary 
Lecture を皮切りに口頭発表が 20 時 30 分まで行われ，その途中，13 時 30 分より 14 時
30 分までポスター発表が行われ，1 日目は終了した。 
 
 21 日は，8 時 50 分より Josef Puldus 教授の Honorary Lecture から始まり，21 時 50 分
まで発表が行われた。私は 14 時 30 分より口頭発表，また，この日の最後のセッション
の座長を 20 時 30 分より務めたが，このように長時間の会議は初めてであった。 
 
 22 日は午前中が発表，午後は Excursion でポセイドン宮殿へ出かけた。夜は Conference 
Dinner であった。 
 
 23 日は 8 時 50 分より 16 時 50 分まで発表があり，以上で全てのプログラムが終了し





情報科学研究室 教授 寺前裕之 
 
渡航先：2015 International Chemical Congress of Pacific Basin Societies (PACIFICHEM 2015) 
 15 - 20 December 2015 at Hawaii Convention Center, Honolulu (USA) 
 
 上記のように，PACIFICHEM 2015 が 2015 年 12 月 15 日(月)～12 月 20 日(水)の 6 日間
にわたりホノルルのハワイコンベンションセンター他市内ホテル７カ所の会場にて開
催された。報告者は 14 日より 19 日まで会議に参加したので報告する。 
 
 本国際会議は 5 年ごとにホノルルにて開催されている。対象としては会議の題名にあ
るように環太平洋の国際化学会議である。主催団体は日本，アメリカ，カナダ，オース
トラリア，ニュージーランド，韓国，中国の 7 化学会である。 
 
 15 日にはオープニングイベントが 6:00pm よりシェラトンワイキキホテルにて行われ
た。Opening Ceremony が 6:00pm より 7:00pm まで，Pacifichem Lecture が 7:00pm より
8:00pm まで，Opening Reception が 8:00pm より 10:00pm までである。 
 
 報告者は 16 日の 10:40 より 11:00 までハワイコンベンションセンターの ROOM308B
でセッション PHYS: New Insights from Quantum Dynamics and ab initio Potentials in High 
Dimensional Systems と銘打ったシンポジウムにて"Hamiltonian algorithm and its 








 報告者は 19 日までの参加で 20 日には帰国の途についたが，20 日には Closing 
Reception が，ヒルトンハワイアンビレッジに 2:00pm より 4:00pm まで行われた。オー
ケストラメンバーによる室内楽演奏が行われた。 
 





物質機能科学研究室 教授 石川 満 
渡航先：2015 International Chemical Congress of Pacific Basin Societies (Pacifichem 













の名称は Materials & Nanosciences であり，小セッションの名称は Luminescent 
Nanomaterials: Properties, Mechanisms & Applications であった。小セッションの会
期は現地時間で 12/18 から 12/20 までということで，12/16 成田発 12/21 成田着という
旅程で参加した。報告者らはこの小セッションで Unconventional white-light emission 


















物理有機化学研究室    教授 見附孝一郎 
渡航先：2015 International Chemical Congress of Pacific Basin Societies (Pacifichem2015), 
Honolulu, Hawaii, USA 
 
 平成 27 年度科学研究費助成により，米国ハワイ州ホノルルで開かれた環太平洋国際化学
会議に参加し，研究成果発表などを行った（出張期間：2015 年 12 月 15 日～22 日）。本会
議の会期は 12 月 15 日から 12 月 20 日であり，ハワイコンベンションセンターやヒルトン
ハワイアンビレッジホテル等の複数箇所を利用して開催された。同会議は 1989 年からほぼ
5年周期で開催されており，化学分野では世界で最も規模の大きな国際会議の一つとなって




























合成有機化学研究室 教授 秋田素子 
渡航先 : PACIFICHEM2015（The 2015 International Chemical Congress of Pacific Basin  
        Societies）（環太平洋国際化学会議 2015） 
 
 上記国際会議が，2015 年 12 月 15 日（火）〜20 日（日）の 6 日間にわたりアメリカ
合衆国ホノルルにて開催された。この会議の第一回目は 1984 年 PACCHEM，第二回は
PACIFICHEM として 1989 年に開催されその後五年程度毎に開催されている。7 回目と




学・無機化学・生化学・材料科学等 11 分野 345 のシンポジウムから成り，それぞれ活
溌な討論が行われていた。 
 私は航空機の都合上，初日の Opening Events には参加できず，2 日目の朝のセッショ
ンからの参加となった。本会議は Hawaii Convention Center, Hilton Hawaiian Village, 
Sheraton Waikiki & Royal Hawaiian Hyatt Regency Waikiki, Hilton Waikiki Beach Marriott 
Waikiki Beach の 6 会場にて行われ，各会場間の移動は Official Bus または徒歩である。
Registration desk のある Hawaii Convention Center がポスター会場であり，私は 2 日目（16
日）10 時から 12 時まで”Synthesis, Structure and magnetic properties of novel nitroxide 





に先端的研究が活溌に行われている。磁性に関する国際会議(ICMM : International 












A comprehensive search of topologically distinct local minimum structures of 
protonated water octamer and the classification of O-H topological types 
Dai Akasea, Hiroyuki Teramae, Misako Aida 
Chem. Phys. Lett., 618, 51-56 (2015) 
 
ルチジン誘導体生成の反応機構に関する理論的研究 
石川 諒，丸尾 容子，小林 啓二，寺前 裕之 
J. Comp. Chem. Jpn, 14, 30-35 (2015) 
 
Vibrational–rotational spectra of 13CS and global multi-isotopologue analysis 
H. Uehara, K. Horiai, and Y. Sakamoto 








DNA 多型，23, 100-102（2015）． 
 
Mass resolved velocity map imaging of doubly charged photofragments from 
C60 
Hideki Katayanagi, Koichiro Mitsuke 




ケミカルエンジニアリング, 60, 10-15 (2015) 
 
Crystal Structure of 3,3’-Ethanediylidenebis(1-ethylindoline-2-on): An 
Unexpected Byproduct in N-Ethylation of Isatin In Tetrahydrofurane 
M. Akita, M. Kasono, and K. Kobayashi 





Crystal Structure of 2-(p-anilinophenyl)-2-phenylindan-1,3-dion and Its 
Unexpected Formation 
M. Akita, Y. Kimura, and K. Kobayashi 
X-ray Struc. Anal. Online, 31, 13-14(2015). 
 
Application of three-coordinate copper(I) complexes with halide ligands 
in organic lightemitting diodes that exhibit delayed fluorescence 
M. Osawa, M. Hoshino, M. Hashimoto, I. Kawata, S. Igawa, and M. Yashima, 





Theoretical Study on the Structures of Ethanolamine and its Water 
Complexes Using the Hamiltonian Algorithm 
Hiroyuki Teramae and Yasuko Y. Maruo 




須田 岬，島野 洋祐，高山 淳，坂本 武史，寺前 裕之 
日本コンピュータ化学会 2015 年春季年会（東京），2015 年 5 月 
 
TD DFT 法による分子内プロトン移動反応の理論的研究(3) 
新井 健文，寺前 裕之，長嶋 雲兵，長岡 伸一 
日本コンピュータ化学会 2015 年春季年会（東京），2015 年 5 月 
 
̆N-メトキシ-N-プレニルベンズアミドにおける閉環反応の理論的研究 
寺前 裕之，小宮 和朗，島野 洋祐，高山 淳，坂本 武史 








分子科学討論会 2014（東京）, 2015 年 9 月 
 
２−アザスピロ環化合物における閉環反応の理論的研究 
寺前 裕之，須田 岬，湯川 満，林 浩輔，高山 淳，坂本 武史 
日本コンピュータ化学会 2015 年秋季年会（函館），2015 年 10 月 
 
ベンズアニリド誘導体におけるシス・トランス型構造の理論的研究 
須田 岬，林 浩輔，高山 淳，坂本 武史，寺前 裕之 
日本コンピュータ化学会 2015 年秋季年会（函館），2015 年 10 月 
 
TD DFT 法による OHBA の吸光・発光スペクトルの理論的研究 
新井 健文，長岡 伸一，長嶋 雲兵，寺前 裕之 
日本コンピュータ化学会 2015 年秋季年会（函館），2015 年 10 月 
 
２－アザスピロ環化合物生成中間体における閉環反応の理論的研究 
寺前 裕之，須田 岬，湯川 満，林 浩輔，高山 淳，坂本 武史 
第 38 回ケモインフォマティクス討論会（東京）, 2015 年 10 月 
 
Hamiltonian algorithm and its application on the optimization of the 
structures of monoethanolamine and its water complexes  
Hiroyuki Teramae, Yasuko Y. Maruo 
Pacifichem 2015 (Honolulu), 2015 年 12 月 
 
二重試料高分解能赤外発光分光による AlH, Δv=2 スペクトルの観測と
non-Born–Oppenheimer 解析 
石塚 雅直，堀合 公威，上原 博通 
第 9 回分子科学討論会（東京），2015 年 9 月 
 
紫外線照射によるタンパク質包接金量子ドット調製の迅速化の試み 
竹中 義貴，橋本 章汰，宇和田 貴之，石川 満 
日本化学会第 95 回春季年会（船橋）2015 年 3 月 
 
タンパク質包接金量子ドットのタンパク質構造と発光量子収率の関係 
菊池 壽洋，小林 早織，山崎 未怜，宇和田 貴之，石川 満 
日本化学会第 95 回春季年会（船橋）2015 年 3 月 
－ 23 －
紫外線照射によるタンパク質包接金量子ドット調製の迅速化 
竹中 義貴，橋本 章汰，宇和田 貴之，石川 満 
2015 年光化学討論会（大阪）2015 年 9 月 
 
タンパク質包接金量子ドットの発光収率向上条件の探索 
宇和田 貴之,竹中 義貴,石川 満 
2015 年光化学討論会（大阪）2015 年 9 月 
 
室温合成 CdSe コア量子ドットの発光に及ぼす溶媒効果 
長島 史典，宇和田 貴之，石川 満 
2015 年光化学討論会（大阪）2015 年 9 月 
 
Unconventional white-light emission of CdSe core quantum dots synthesized 
at room temperature  
Fuminori Nagashima, Kazuki Kondoh, Takayuki Uwada, Mitsuru Ishikawa 
2015 International Chemical Congress of Pacific Basin Societies: 
Pacifichem2015, (Honolulu) December, 2015 
 
埼玉県におけるカワリヌマエビ属の侵入状況 
石黒 直哉，田村 直輝，日和 佳政 
日本 DNA 多型学会第 24 回学術集会（岡山），2015 年 11 月 
 
核 DNA マーカーを用いた福井県越前市におけるドジョウの遺伝的多様性解析 
日和 佳政，柿沼 健太郎，藤長 裕平，石黒 直哉 
日本 DNA 多型学会第 24 回学術集会（岡山），2015 年 11 月 
 
セルロースアセテートフィルタを用いた気相トルエン濃度の赤外分光測定（２）  
三戸 英貴，紺野 東一，尾崎 裕，内山 政弘，長澤 浩  
第 56 回大気環境学会（東京），2015 年 9 月 
 
ガルビノール部位をパラ三置換したトリフェニルアミンの結晶構造と固体化学 
榎本 優，吉澤 憲宏，秋田 素子，小林 啓二，佐藤 寛泰 
日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 3 月 
 
ビンドンと置換ベンズ ルデヒドによる 3 分子ドミノ反応 
市川 雄基，加藤 由佳，秋田 素子，小林 啓二 
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日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 3 月 
 
アミン塩酸塩−銅(II)錯体の構造と磁性 
佐々木 祥利，秋田 素子 
日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 3 月 
 
溶媒熱合成法による金属ポルフィリン超分子の合成と磁性 
馬場 翔太，秋田 素子 




須澤 嘉紀，佐々木 翔太郎，井田 博道，榎本 真哉，嶋田 紅葉，横田 香織，
秋田 素子，岡澤 厚，小島 憲道 
錯体化学会第 65 回討論会（奈良）2015 年 9 月 
 
溶媒熱合成法によるポルフィリン超分子の構築 
花井 章博，青山 政嗣，飯島 英亮，秋田 素子 
第 26 回基礎有機化学討論会（松山）2015 年 9 月 
 
ナノチャネルをもつポルフィリン配位高分子の合成と包接溶媒分子の吸脱着 
花井 章博，青山 政嗣，飯島 英亮，秋田 素子 
第 8 回有機�電子系シンポジウム（犬山）2015 年 12 月 
 
Synthesis, Structure and Magnetic Properties of Novel Nitroxide Radicals 
bearing an Amide Group 
Akihiro Hanai and Motoko Akita 
The 2015 International Chemical Congress of Pacific Basin Societies, 




見附 孝一郎，齊藤 亜加音，浅野 奈美，田中 伸英，秋田 素子 




田中 伸英，齊藤 亜加音，高橋 克弥，井筒 大樹，若山 美穂，見附 孝一郎，
橋本 雅司 
日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 1 月 
 
色素増感太陽光電池の高効率化に向けた新規アンカリングユニット開発 
橋本 雅司，関口 翔也，若山 美穂，田中 伸英，見附 孝一郎 
日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 1 月 
 
ビス(6-メチルピリジン-2-イル)メタンを配位子に有する銅錯体の合成と物性 
毛利 秀史，田中 伸英，見附 孝一郎，橋本 雅司 
日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 1 月 
 
高い平面性を持つ新規 DπA 型増感色素の合成と物性 
高橋 克弥，井筒 大樹，田中 伸英，若山 美穂，見附 孝一郎，橋本 雅司 
日本化学会第 95 春季年会（船橋）2015 年 1 月 
 
Solar cells based on the nanocrystalline heterojunction of TiO2 with 
donor-π-acceptor type organic dyes 
Koichiro Mitsuke, Akane Saito, Nobuhide Tanaka, Nami Asano, Daiki Izutsu, 
Katsuya Takahashi, Masashi Hashimoto 
31st Symposium on Chemical Kinetics and Dynamics (Sapporo)，2015 年 6 月 
 
色素増感太陽電池の酸化チタン薄膜の階層化と電荷再結合防止処理 
五味 友希，鈴木 彩音，高橋 千晶，立野 楊，藤谷 拓夢，齊藤 亜加音，見附
孝一郎 
第９回分子科学討論会（東京）2015 年 9 月 
 
化学水浴成長法による ZnO および ZnOTiO2ナノロッドの合成と評価 
内藤 智崇，見附 孝一郎 
第９回分子科学討論会（東京）2015 年 9 月 
 
DπA 有機色素を含む太陽電池の等価回路解析と内部抵抗測定 
藤谷 拓夢，高橋 千晶，鈴木 彩音，五味 友希，立野 楊，田中 伸英，見附 孝
一郎，高橋 克弥，橋本 雅司 
第９回分子科学討論会（東京）2015 年 9 月 
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Dye-sensitized solar cells consisting of hierarchical thin-layered 
nanocrystallineTiO2, Pt nanoparticles from organic syntheses and organic 
dyes of D-π-A type 
Koichiro Mitsuke, Nobuhide Tanaka, Akane Saito, Daiki Izutsu, Katsuya 
Takahashi, Masashi Hashimoto 
International Chemical Congress of Pacific Basin Societies (Honolulu), 2015
年 12 月 
 
Synthesis and properties of novel donor acceptor -conjugated dyes with high 
molecular planarity 
Katsuya Takahashi, Daiki Izutsu, Miho Wakayama, Nobuhide Tanaka, 
Koichiro Mitsuke, Masashi Hashimoto 
International Chemical Congress of Pacific Basin Societies (Honolulu), 2015
年 12 月 
 
2,7-ジアリールトロポン誘導体の合成と液晶性 
志摩 優太, 橋本 雅司, 氏家 誠司 
日本化学会 第 95 回春季年会（船橋），2015 年 3 月 
 
ナフチル基を導入したビスホスフィン配位子を有した銅一価錯体の合成と性質 
菊池 あゆみ, 大澤 正久, 橋本 雅司 
日本化学会 第 95 回春季年会（船橋），2015 年 3 月 
 
青色発光イリジウム錯体の発光スペクトル形状の制御と高色純度化 
室賀 雅貴, 橋本 雅司 
日本化学会 第 5 回 CSJ 化学フェスタ 2015（船堀），2015 年 10 月 
 
トリアジン置換基を有する深青色発光イリジウム錯体の合成と物性 
室賀 雅貴, 橋本 雅司 








A comprehensive search of topologically distinct local minimum structures of 
protonated water octamer and the classification of O-H topological types 
Dai Akasea, Hiroyuki Teramae, Misako Aida 
 
Chem. Phys. Lett., 618, 51-56 (2015) 
 
     The rooted digraph is used to topologically distinguish the isomers of protonated 
water (PW) cluster. We generated many PW octamer geometries and obtained 134 
topologically distinct geometries of the PW octamers at the theoretical level of 
MP2/aug-cc-pVDZ. The temperature-dependent population ratios of those isomers were 
calculated. Dominant structures of PW octamers vary according to the temperature. The 
O-H bonds of PW cluster were classified into 10 topological types according to the local 
hydrogenbonding network. The vibrational frequency of the same topological type of 
the O-H bond, which is transferable in different isomers, can be used as a vibrational 
spectral signature. 
 
Vibrational–rotational spectra of 13CS and global multi-isotopologue analysis 
Hiromichi Uehara, Koui Horiai, and Yukihiro Sakamoto 
 
J. Mol. Spectrosc. 313, 19–39 (2015). 

     In total, 626 vibrational–rotational spectral lines of the v=1 transitions of 13C32S 
up to band v=5–4 have been measured with a Fourier-transform spectrometer at 
resolution 0.010 cm−1.  To calibrate accurately the spectral lines, a separate observation 
of the vibrational-rotational bands of 12C32S was made with simultaneous recording of 
the N2O spectrum in absorption, to serve as wavenumber standards, with dual sample 
cells at resolution 0.008 cm−1.  The spectral wavenumbers of 12C32S in turn become 
calibration standards.  All present vibrational–rotational spectra of 13C32S and 12C32S, 
the reported vibrational–rotational spectra of 12C32S, 12C33S, 12C34S, and 13C32S, and the 
reported rotational spectra of 12C32S, 12C33S, 12C34S, 12C36S, 13C32S, 13C33S and 13C34S 
were subjected to a global multi-isotopologue analysis, which reduced them to 
molecular parameters in a single set.  The wavenumbers of 3974 spectral lines, in total, 
comprising data of seven isotopologues were fitted with 22 isotopically invariant, 
traditional molecular parameters in a single set.  As the normalized standard deviation 
is 1.38, the obtained fit is satisfactory.  To facilitate the calculation of spectral 
wavenumbers, the values of the Dunham coefficients of 42 Yij for each of 12C32S, 12C33S, 
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12C34S, 12C36S, 13C32S, 13C33S, 13C34S, 13C36S, 14C32S, 14C33S, 14C34S and 14C36S, of 
which the spectra of the latter five isotopologues are not yet reported, were 
back-calculated with uncertainties using the evaluated 22 molecular parameters.  The 
physical significance of the conventional treatments of the adiabatic and nonadiabatic 
corrections for 01C and 01S is discussed.   
 
本論文は Journal of Molecular Spectroscopy 誌に掲載され，”Most-read Publication 




Crystal Structure of 3,3’-Ethanediylidenebis(1-ethylindoline-2-on): An Unexpected 
Byproduct in N-Ethylation of Isatin In Tetrahydrofurane 
M. Akita, M. Kasono, and K. Kobayashi 
 
X-ray Struc. Anal. Online, 31, 11-12(2015). 
 
     The title compound 3,3’-ethanediylidenebis(1-ethylindoline-2-one) was isolated 
as a byproduct through the reaction of isatin and sodium hydride with iodoethane in 
tetrahydrofurane. It crystallizes in the space group P21/c (#14) with the cell parameters 
a = 8.7451(9)Å, b = 15.1964(13)Å, c = 6.9425(6)Å,  = 113.561(2), Z = 2, and V = 
845.70(14)Å3. The 3,3’-ethanediylidenebis(indoline-2-one) core is planar, adopting an 
s-trans conformation with regard to the ethanediylidene moiety. The crystal structure is 




Crystal Structure of 2-(p-anilinophenyl)-2-phenylindan-1,3-dion and Its 
Unexpected Formation 
M. Akita, Y. Kimura, and K. Kobayashi 
 
X-ray Struc. Anal. Online, 31, 13-14(2015). 
 
     The title compound, 2-(p-anilinophenyl)-2-phenylindan-1,3-dione, was isolated 
by reacting 2-phenylindan-1,3-dione with N,N-diphenylhydrazine. This compound 
crystallizes in the monoclinic crystal system in the space group P21/n (#14) with the 
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cell parameters a = 9.837(4) Å, b = 13.221(3)Å, c = 16.325(6)Å,  = 107.914(15), Z = 
4, and V = 2020.2(12)Å3. The five-membered ring of the indan-1,3-dione core is slightly 
bent, forming an envelope-like conformation. The crystal structure is stabilized by the 
N–H·O=C hydrogen bond with a carbonyl oxygen and by the weak C–H·O=C 
interaction with another carbonyl oxygen. 
 
Mass resolved velocity map imaging of doubly charged photofragments from C60 
Hideki Katayanagi, Koichiro Mitsuke 
 
Bull. Chem. Soc. Jpn., 88, 857-861 (2015) 
 
Mass-resolved velocity map images have been measured for C60-2n2+ and 
C60-2n3+ (n1) produced by photoionization of C60 with synchrotron radiation. A 
four-element electrostatic compound lens system was substituted for a conventional 
three-element system. This produced excellent time resolution, i.e., good 
mass-to-charge resolution, and negligible overlap between neighboring cluster ions. The 
translational temperatures for the C60-2n2+ ions were estimated from their velocity-map 
images by assuming the Maxwell-Boltzmann distributions. Moreover, the improved 
resolution allowed observing a two-dimensional (2D) projection of three-dimensional 
velocity distribution of each fragment. The 2D projection of C582+ results from 
convolution of a narrow velocity distribution of the C60 molecular beam and a nascent 
isotropic profile of photodissociated C582+. 
 
Application of three-coordinate copper(I) complexes with halide ligands in 
organic lightemitting diodes that exhibit delayed fluorescence 
M. Osawa, M. Hoshino, M. Hashimoto, I. Kawata, S. Igawa, and M. Yashima, 
 
Dalton Transactions, 44, 8369-8378 (2015). 
 
     A series of three-coordinate copper(I) complexes exhibit efficient 
bluegreen emission in the solid state at ambient temperature with peak 
wavelengths between 473 and 517 nm. The emission quantum yields were 
0.38–0.95. Organic light-emitting devices that contained three-coordinate 
copper(I) complexes and exhibited TADF exhibit bright green luminescence with 
current efficiencies of 55.6–69.4 cd / A and maximum external quantum 
efficiencies of 18.6–22.5%.. 
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色素増感太陽電池の高効率化に向けたアンカリングユニットの開発 
橋本 雅司, 見附孝一郎 
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